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 ラセミ体の PyrTMe-OPhの粉末Ｘ線回折パターンは，SPring-8のビームライン BL02B2にて測定した．
次いで，ソフトウェア Materials Studioのモジュール Reflex+を用いて，X-Cellにより指数付けと空間群
の決定を行った後，Pawley 法により格子定数を精密化した．初期構造の探索は，モンテカルロ法と遺
伝的アルゴリズムの二種類の方法を用いて行った．前者の方法による探索には，Reflex+に組み込ま









晶の結晶構造を解析した．最終的な格子定数は，a = 12.0806(4) Å，b = 16.233(1) Å，c = 14.6162(6) 
Å，β = 91.423(4)°と決定され，また R値は，Rp=0.037，Rwp=0.059であった．図 1aに粉末 X線回
折パターン，図 1bに PyrTMe-OPhの結晶構造を示す． 
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